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を利用し，1 の立体配座を Gaussian 16 プログラムを用いて最
適化し，単結晶 X 線構造解析により得られた構造と比較した。 
1 の DFT 計算（対アニオンは省略）により得られた安定構造
および単結晶 X 線解析により得られた構造を Figure 1 に示す。










































Figure 1. Top: Possible 
conformer of monomer 1, whose 
geometry was fully optimized by 
the DFT method [B3LYP/6-31G* 
(C, H, N, P, Br)-LANL2DZ (Pt)], 
in which counter anions were 
omitted, and hydrogen atoms 
were hidden for clarity. Bottom: 
ORTEP view of 1 with 50% 
probability ellipsoids.  
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